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 合成した COF は二次元構造を有するヘキサゴナル構造であることが推定されたため、過去
のレポートを参考にし、空間群 P3, セルパラメータ a = b = 29.00 Å, c = 4.00 Å と設定し、
Material Studio Reflex Plus module を用いて開始した。ミスリードを防ぐため、始めは空間群を
P1 に落とし、その後好適化において Material Studio Forcite molecular dynamics module 
(Universal force fields)を用いて検討を行い、最後は Pawley フィッティングで最適化したところ、
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